Методика проведения термодинамических расчётов для оксидно-фторидных расплавов системы Ca2+, Al3+ // O2–, F– by Працкова, С. Е. & Тюрин, А. Г.
293 
 
Работа выполнена при частичной поддержке Министерства об-
разования и науки Российской Федерации (соглашение 14.A18.21.1186) и 
Российского фонда фундаментальных исследований (проект 12-03-
31875 мол_а). 
 
 
МЕТОДИКА ПРОВЕДЕНИЯ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ 
РАСЧЁТОВ ДЛЯ ОКСИДНО-ФТОРИДНЫХ РАСПЛАВОВ 
СИСТЕМЫ   Ca2+, Al3+ // O2–, F– 
Працкова С.Е., Тюрин А.Г. 
Челябинский государственный университет 
454021, г. Челябинск, ул. Братьев Кашириных, д. 129 
 
В настоящей работе моделью раствора выбрана обобщённая тео-
рия «регулярных» ионных растворов [1]. Активности компонентов рас-
плавов ионной системы Ca2+, Al3+ // O2–, F– описываются уравнением:  
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компонента раствора  
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
st  и 

st   –  число катионов и анионов в 
молекуле оксида или фторида; s  и s – валентности ионов. Ионные 
доли катионов и анионов рассчитываются по уравнениям:  
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где ijn – число молей вещества (ij) в растворе, k – общее число катионов, 
l – общее число анионов. Параметр   – отношение общего количества 
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катионов к общему количеству анионов, то есть, 
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Для моделирования равновесий с участием оксидно-фторидных 
расплавов системы Ca, Al // O, F, была рассчитана 
ij
stG  – энергии Гиб-
бса обменной реакции, на основе данных о термодинамических свой-
ствах компонентов системы. Оценены энергетические параметры теории 
– )(),( TQ kjim  и )(
,
),( TQ
nj
ki , путём обработки экспериментальных данных по 
диаграммам состояния с учётом теплот и температур плавления оксидов 
и фторидов Ca, Al и энергий Гиббса образования соединений [2].  
Рассчитаны молярные функции смешения 
M
mG , 
M
mH , 
M
mS  и из-
быточные функции ЕG , ЕH , ЕS  расплавов на квазибинарах CaF2 – 
Al2O3, CaF2 - CaO∙nAl2O3, где n=6, 2, 1 при 1500–1800С. 
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Ранее было проведено изучение фотоэлектрических характери-
стик в зависимости от времени их хранения плёнок сульфида свинца 
(PbS) с различными легирующими добавками полученных гидрохими-
ческим осаждением. Этот метод отличается простотой аппаратурного 
оформления и возможностью легирования слоя добавками различной 
природы. Актуальность данного исследования заключается в том, что 
для решения большинства практических задач с использованием инфра-
